Szelektiv iontranszport szamitasa poruson keresztiil a
Nernst-Planck egyenlethez csatolt Lokalis Egyensulyi
Monte Carlo szimulacioval

Keszitette: Kovacs Robert
Meérnoki Kar, Fizikai Kemiai Intézeti Tanszék

Témavezetd: Dr. Boda Dezso

A dolgozat célja ionok poruson keresztiili transzportjanak tanulmanyozasa
egy molekularis modell alapjan. Az altalunk megfigyelt rendszer egy biologiai
példa: egy modell-kalciumcsatorna szelektivitasat vizsgaljuk. Kiszamitjuk,
hogy kiilénbdzé dsszetételii NaCl-CaCl, elegybdl hany darab Na* illetve Ca**
ion halad 4t a csatornan. Feltessziik, hogy a transzport diffuzid és hogy azt a
Nernst-Planck egyenlet (NP) irja le. A feladat megoldasahoz sziikségiink van a
koncentraci6 és az elektrokémiai potencial k6zott egy Osszefiiggésre, amit jelen
esetben a Lokélis Egyenstlyi Monte Carlo (LEMC) szolgéltat szdmunkra
(NP+LEMC modszer).

Az NP+LEMC rendszerben iterativ modon kapjuk a megoldast, ahol az
iteraci6  alapjat az képezi, hogy a kontinuitdsi egyenletnek (az
anyagmegmaradasnak) teljestiilnie kell.

Eredményeink ravilagitanak arra, hogy a kalciumcsatorna szelektivitdsa (a
Ca?* és Na" ionok fluxusaranya) egyszerre fiigg attol, hogy a kiilsnbz8 ionok
milyen valoszinliséggel adszorbealodnak a porusba, illetve hogy melyik
mennyire mozgékony a csatorndban. Megvizsgaljuk a kialakitott geometriai
rendszer paramétereinek valtoztatasanak hatasat a kialakulé koncentracio és
kémiai potencial profilokra.

Az irodalomban megtalalhato, porusra vonatkozé Dinamikai Monte Carlo
adatokat felhasznalva eredményeinket ellendrizziik és 6sszehasonlitjuk.



